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Антимикробные пептиды (АМП) являются частью иммунной системы различных организмов и 
характеризуются способностью подавлять рост грибов и бактериальных патогенов. Некоторые АМП де-
монстрируют антиопухолевую активность. Активность АМП связана с их способностью взаимодейство-
вать с клеточными мембранами или проникать через мембраны. В то же время, детальный механизм 
взаимодействия пептидов с мембранами остается неисследованным. 
Метод молекулярной динамики был применен для исследования механизма взаимодействия 
антимикробных пептидов с мембранами. Полноатомная и coarse-grained молекулярная динамика были 
использованы для изучения структуры и динамики комплексных мембран, содержащих нейтральные и 
анионные липиды, и для исследования влияния стерола на свойства мембран. Было показано, что при-
сутствие стеролов приводит к более плотной упаковке липидов, к уменьшению латеральной диффузии 
липидов, к увеличению толщины липидного бислоя. 
Мы исследовали взаимодействие растительного дефензина с модельными мембранами. Было 
исследовано два типа модельных мембран различного состава, первая мембрана состояла из нейтраль-
ных липидов, вторая мембрана содержала как нейтральные липиды, так и анионные липиды. Модели-
рование показало, что дефензин не образует устойчивых комплексов с нейтральной мембраной, но, в 
тоже время взаимодействует с мембраной содержащей анионные липиды. В этом случае, дефензин 
прикрепляется к поверхности мембраны, взаимодействуя с полярными головками липидов, но не про-
никает в гидрофобную зону мембран. Электростатические взаимодействия определяют ориентацию 
пептидов относительно поверхности мембраны. Определены две энергетически выгодные ориентации 
дефензинов на поверхности мембраны. В то же время, взаимодействие дефензинов с мембранами при-
водит к изменению свойств мембраны. Дефензин вызывает изменение распределения липидов в ли-
пидном бислое. Мембрана становится неоднородной по толщине, образуются достаточно протяженные 
зоны с различным электростатическим потенциалом, что, в свою очередь, может привести к деформа-
ции или искривлению мембраны.  
Работа выполнена при финансовой поддержке гранта РФФИ и правительства Республики Та-
тарстан № 18-44-160013. 
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